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 چکیذٌ

دس هحلَل ثِ سٍش ضجیِ سبصي هًَت وبسلَ هَسد هغبلؼِ لشاس گشفتِ اًذ ٍ ًْبیتب اًشطي آصاداًحلال آدًیي، گَاًیي، سیتَصیي ٍ  DNAثبصّبي 

اًشطي آصاد اًحلال دس آة  ثیطتشیيتَصیغ ضؼبػی ایي هَلىَلْب هحبسجِ ضذُ اًذ. ًتبیح ًطبى دادُ است وِ گَاًیي داساي ي دس آة ٍ تَاثغ تیوی

دس تیویي فؼبلتشیي  N3  ٍO4دس سیتَصیي ٍ  N3آدًیي ٍ گَاًیي ٍ  N7  ٍN6تَصیغ ضؼبػی ًطبى دادُ است وِ تَاثغ  ِّوچٌیي هحبسج است.

 سبیت ّب دس ایي هَلىَلْب ثشاي ثشلشاسي پیًَذّبي ّیذسٍطًی یب ثش ّن وٌص ثبیًَْب ّستٌذ.

 

 .هتیمی –سیتًسيه  -گًاویه -آدویه -اوحلال -اوزصی آساد -ضبیٍ سبسی مًوت کبرلًياصگبن کلیذی: 

 

 . مقذم0ٍ

هَخَدات صًذُ حبٍي اعلاػبتی ّستٌذ وِ فؼبلیت ّبي 

ثیَلَطیىی آًْب سا وٌتشل هی وٌٌذ. ایي اعلاػبت دس داوسی 

، رخیشُ ضذُ است ٍ ثٌبثشایي هَلىَلْبي DNAسیجًََولئیه، 

هْوتشیي هَلىَلْب دسصًذگی هَخَدات صًذُ  DNAٍاثستِ ثِ 

یبسي اص ّستٌذ. ثش ّن وٌص ثیي هَلىَلْبي حل ضذُ ٍ حلال دس ثس

یٌذّبي ضیویبیی ٍ ثیَضیویبیی ًمص اسبسی ثبصي هی وٌذ. دس آفش

ثسیبسي اص فشآیٌذّبي  ثیَضیویبیی آة ًیض حضَس داسد ٍ ثٌبثشایي 

 هَضَػبت هْن ٍ لبثل ثحث دس ایي  یىی اص   DNAاًحلال ثبصّبي 

 

ثِ سختی هی  DNA صهیٌِ است. اص آًدب وِ ثِ حبلت گبصي ثبصّبي 

گشهبي اًحلال ایي ثبصّب اص عشیك  ثٌبثشایي تؼییيتَاى دست یبفت 

آصهبیطبت تدشثی ثسیبس هطىل است. ثِ ّویي دلیل استفبدُ اص 

 .استسٍضْبي هحبسجبتی دس ایي صهیٌِ ثسیبس هفیذ 

ثیطتش دس فبص گبصي هغبلؼِ ضذُ  DNAثبصّبي  ًظشيهغبلؼِ 

ثب یًَْبي فلضي ثب  DNAثبصّبي ثِ ػٌَاى هثبل ثشّوىٌص .است

[. 1ٍ2ی اًدبم ضذُ است]وَاًتَهاستفبدُ اص هحبسجبت هىبًیه 

هغبلؼِ آًْب دس فبص حلال ٍ دس ضشایغی هطبثِ ثب ضشایظ آصهبیطگبّی 

 ّبيوبهپیَتشٍ ًیبصهٌذ  هطىل ثسیبس  هیَثب سٍضْبي هىبًیه وَاًت
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ثسیبس لَي است. دس حمیمت ثشاي آًىِ ایي سیستوْب ثصَست غیش 

شثی هَسد هغبلؼِ لشاس گیشًذ ٍ ًتبیدی لبثل همبیسِ ثب ًتبیح تد

سٍضْب ، سٍش ّبي ضجیِ سبصي  آصهبیطگبّی ثذست آٍسًذ ، ثْتشیي

(Pohorille) وبهپیَتشي است . پََّسیل
خفت  [3] ٍ ّوىبساًص 

ثبصّبي اسیذّبي ًَولئیه سا ثِ سٍش ضجیِ سبصي هًَت وبسلَ 

پس اص هحبسجِ اًشطي پیىشثٌذي هَسد هغبلؼِ لشاس دادُ اًذ . آًْب 

ًْبیی حبصل اص اپتیوبیض حلال خبلص) تتشاولشیذ وشثي( ، هَلىَل 

ثْیٌِ ثبص حل ضذُ سا دس داخل حلال لشاس دادُ ٍ اًشطي آى سا پس اص 

 هحبسجِ وشدُ اًذ.  سبصي

سبختبس ًَولئَثبصّب ثب استفبدُ اص هحبسجبت  دس ایي تحمیك اثتذا

س ثب استفبدُ اص سٍش ضجیِ سبصي هًَت ی ثْیٌِ ضذُ ٍ سپوَاًتَه

ثٌبثشایي . دس آة سا هَسد ثشسسی لشاس دادُ این  DNAوبسلَ ثبصّبي

ی ٍ وَاًتَهایي وبس تحمیمبتی دس ٍالغ ضبهل دٍ ثخص هىبًیه 

 .استهىبًیه هَلىَلی 

 

 . ريش َبی محبسببتی2
 یکًاوتًمبخص مکبویک  .2-0

گشٍّی اصًَولئَثبصّب داساي یه حلمِ ٍ گشٍُ دیگش دٍ حلمِ   

ثِ  ّستٌذاي ّستٌذ. ثبصّبي یه حلمِ اي وِ هطتك اص پیشیویذیي 

ثِ  اًذثبصّبي پیشیویذیٌی ٍ ثبصّبي دٍ حلمِ اي وِ  هطتك اص پَسیي 

. آدًیي ٍ گَاًیي اص هطتمبت پَسیٌی  ّستٌذثبصّبي پَسیٌی هؼشٍف 

اص هطتمبت  RNAٍ اٍساسیل دس  DNAس ٍ سیتَصیي ٍ تیویي د

 پیشیویذیٌی ّستٌذ. 

اثتذا سبختبس ٌّذسی آدًیي، گَاًیي ، سیتَصیي ٍ تیویي ثِ سٍش 

ثْیٌِ ضذُ اًذ. هحبسجبت هىبًیه   (ab initio) هحبسجِ آغبصیي

  ٍ تبثغ پبیِ [4]98 هی ایي ثبصّب ثب استفبدُ اص ًشم افضاس گَسیي َوَاًت

6-31+G*، [5 ] دبم ضذُ است. همبدیش ثبسّبي خضئیگبصي اًدس فبص 

اتوْب وِ دس هشحلِ ثؼذ ثِ وبس هی سٍد، اص هحبسجبت هىبًیه 

 ( ًطبى دادُ ضذُ اًذ.1-)ضىل هی ثذست آهذُ اًذ ٍ دسَوَاًت
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 .  DNAببرَبی جشئی محبسبٍ ضذٌ َز يک اس اتم َبی ببس َبی  -0ضکل 
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 بخص مکبویک مًلکًلی  .2-2

هْوتشیي ثخص یه ضجیِ سبصي وبهپیَتشي، اًتخبة تبثغ 

اًشطي پتبًسیل ول یه سیستن ضیویبیی  .استپتبًسیل هٌبست 

 اًشطي پتبًسیل خبسخی،، ٍ Einternalهدوَع اًشطي پتبًسیل داخلی،

Eexternal ،است . 
 

    (1) Etotal  =  Einternal   +   Eexternal                                    

 

تَاى تٌْب  اًشطي پتبًسیل ول ثشاي هَلىَلْبي وَچه سا هی

دس ًظش گشفت. ثْتشیي تبثغ پٌبسیل ثیي هَلىَلی Eexternal ضبهل سْن 

ا هدوَػی اص دٍ سْن لٌبسد خًَض ٍ وَلٌی ثشاي سیستوْبي لغجی س

ثیي ّستِ ّب دس ًظش هی گیشین. اًشطي ّبي ثش ّوىٌص ثیي ّستِ ّب 

(pair wise)  سا ثب استفبدُ اص تمشیت خفتی
      پتبًسیل هحبسجِ  

 هی وٌین.

         TIP3سیل هَسد استفبدُ ثشاي حلال )آة( هذلًهذل پتب

   سِ سبیتی است ٍ هىبًْبي ایي هذل یه هذل .[7ٍ  6] هی ثبضذ

ثش ّوىٌص ثش سٍي اوسیظى ٍ ّیذسٍطًْب لشاس داسًذ. پبساهتشّبي 

TIP3 فْشست ضذُ اًذ (1-خذٍل)ٍ دس [ 6] لجلا تؼییي ضذُ اًذ. 

   OPLSهذل  DNAهذل پتبًسیل هَسد استفبدُ ثشاي ثبصّبي 

داساي  OPLSاست. هذل TIPSهی ثبضذ وِ تغییش یبفتِ هذل 

است وِ ثشاي حبلت هبیغ تٌظین ضذُ اًذ ٍ یىی اص پبساهتشّبیی 

هٌبست تشیي هذل ّب ثشاي هغبلؼِء هبیؼبت اصخولِ الىل ّب، آهیي 

 ّب، ّیذسٍوشثٌْبي آلیفبتیه ٍ آٍسهبتیه تشویجبت سَلفَس اتشّب 

 . استٍ ... 

، هدوَع خولِ ّبي لٌبسد TIP3،هطبثِ هذل  OPLSتبثغ پتبًسیل 

 ي ّستِ ّبست:خًَض ٍ وَلٌی هتوشوض ثش سٍ
 

(2)                   Eij
AB

= ( qiqje
2
∕ rij +Aij/ rij

12
 - Cij/ rij

6 
)                                               

 

( 2-خذٍل)دس  DNA [8]ثشاي ثبصّبي  OPLSپبساهتشّبي 

 .فْشست ضذُ اًذ

 
 . بزای آة  TIP3پبرامتزَبی  -0جذيل 

Site q 
10

-3
A

2 
kcalÅ

12
/mol 

C
2 

kcalÅ
6
/mol 

O 834/0- 0/582 0/595 

H 417/0 0/0 0/0 

 

 
 . بزای ببسَبی اسیذَبی  وًکلئیک OPLSپبرامتزَبی  -2جذيل 

atom σ, Å ε, kcal/mol 

O 96/2 210/0 

N 25/3 170/0 

C in C=O 75/3 105/0 

Other C 50/3 080/0 

H on N 00/0 000/0 

H on C 50/2 050/0 
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سبختبسّبي  ضجیِ سبصي هَلىَلی ًَوئَ ثبصّب دس آة،ثِ هٌظَس 

ثْیٌِ ضذُ دس داخل هؼىجی اص حلال لشاس هی گیشد. ثِ ایي تشتیت وِ 

ٍ ّش یه اص  ضَد هی دس پیىشثٌذي آة هبیغ حفشُ اي ایدبد 

دس آى لشاس هی گیشًذ. هَلىَلْبي حلال ثِ عشیمی  DNAثبصّبي 

ضًَذ وِ حدن ٍ ضىل حفشُ تمشیجب ثشاثش ثب حدن ٍ ضىل  خبسج هی

هبدُ حل ضًَذُ ثبضذ. هىبى ٍ سبختبس هَلىَل حل ضذُ تب پبیبى 

هی ضَد. ایي سبختبس پیىش ثٌذي اثتذایی   ضجیِ سبي ثبثت ًگْذاضتِ

ثِ اخشا گزاضتِ ضذُ  است. سپس هشاحل هتشٍپَلیس هًَت وبسلَ

(cut off) است. دستوبهی هشاحل ضشایظ هشصي، لغغ پتبًسیل
وشٍي  

 metropolis) ثِ اًذاصُ ًصف ثؼذ خؼجِ ٍ ًوًَِ ثشداسي هتشٍپَلیس

sampling)
پیىش   ثِ وبس سفتِ است. پس اص تَلیذ چٌذ صذ ّضاس   

ثٌذي ًْبیتب سیستن ثِ تؼبدل هی سسذ ٍ ثْیٌِ هی گشدد. هیضاى 

% 50ثدبیی ّب ٍ چشخص ّب عَسي تؼییي ضذُ است وِ حذٍدا خب

هیضاى خبثدبیی ّب ٍچشخص ّب دس  پیىش ثٌذي ّب پزیشفتِ ضَد.

هیضاى ول پیىش ثٌذي ّبي   NSTEPضذُ است.فْشست  (3-خذٍل)

هیضاى dө هیضاى پیىش ثٌذي ّبي پزیشفتِ ضذُ،  Nacتَلیذ ضذُ،

ثِ ایي خذٍل هیضاى  . ثب تَخِّستٌذ ّب هیضاى خبثدبیی  drچشخص ٍ

 اًتخبة ضذ.  دسخِ 15 /. ٍ هیضاى چشخصÅ 12خبثدبیی

 

 وتبيج ي بحث. 5

، دس آة سا هیتَاى  DNAفشآیٌذ اًحلال هَلىَل حل ضذُ، ثبص

 ثصَست صیش دس ًظش گشفت :
 

  Base (g)      Base (aq)                            (3) 

 
، سا هیتَاى هدوَع  Δ Etotal  (kcal/mol )تغییش اًشطي ول،

ّبي دسٍى  حلال، ٍ اًشطي –حلال ، حلال  -اًشطي ّبي حل ضذُ

 هَلىَلی، دس ًظش گشفت.

 DNAدس لسوت اٍل تحمیك ّوبًغَس وِ گفتِ ضذ اثتذا ثبصّبي 

ٍ  ضذًذ ٍ سپس دس آة لشاس گشفتٌذ. سبختبس آًْب ثْیٌِدس فبص گبصي 

هَلؼیت اتوْبیطبى تب اًتْبي ضجیِ سبصي ثبثت دس ًظش گشفتِ ضذُ 

سبصي هًَت وبسلَ تغییشي  دس عی فشایٌذ ضجیِ Eintاست. ثٌبثشایي 

 ًوی وٌذ.

 
 . میشان پذيزش پیکزبىذی َب در چزخص َب ي جببجبيی َبی مختلف -5جذيل 

Base NSTEP Nac dө(deg) dr(Å) 

Adenine 105 81919 5 04/0 

Adenine 105 63929 10 1/0 

Adenine 105 54136 15 12/0 

Adenine 106 537320 15 12/0 

Guanine 106 537336 15 12/0 

Cytosine 106 536492 15 12/0 

thymine 106 540097 15 12/0 

 

 

 . خلاصٍ وتبيج اجزای مًوت کبرلً -5جذيل 

solute N NSTEP NSTEPav ΔAsol 

Adenine 345 1000000 500000 284/39- 

Guanine 342 1000000 500000 9923/47- 

Cytosine 343 1000000 500000 5786/40- 

Thymine 342 1000000 500000 6308/40- 
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اص یه سیستن ثب استفبدُ  2ٍ  1تفبٍت اًشطي آصاد ثیي دٍ حبلت 

 اص هىبًیه آهبسي ولاسیىی ثصَست هؼبدلِ صیش ثذست آهذُ است

[9]:  

A2 – A1 =-RT ln < exp [- (E2 – E1)/RT] >          (4)     

 (E2 – E1)  سیستن  2ٍ  1تفبٍت اًشطي دسًٍی ثیي دٍ حبلت

اي است. ًتبیح هحبسجبت ًطبى دٌّذُ هیبًگیي هدوَػِ < >است ٍ  

هیبًگیي اًشطي  ΔAsol ضذُ است. فْشست  (4-خذٍل)دس 

تؼذاد  Nهحبسجِ ضذُ دس عی ضجیِ سبصي هًَت وبسلَ،  آصاداًحلال

تؼذاد ول هشاحل هًَت وبسلَ ٍ   NSTEPهَلىَلْبي حلال، 

NSTEPav  ِتؼذاد پیىش ثٌذي ّبي ػولی است وِ دس هحبسج

 هیبًگیي هدوَػِ اي ّش اخشاي ثشًبهِ ثِ وبس هی سٍد.

دس آة  DNAوِ گَاًیي پبیذاستشیي ثبص دّذ  ًتبیح ًطبى هی

ًطبى هیذّذ وِ اًشطي آصاد دس  عی اًحلال  (4-خذٍل)است. 

 : استدس آة ثِ تشتیت صیش  DNAثبصّبي 
 

 گَاًیي >تیویي  >سیتَصیي  >آدًیي 

 

هی داًین وِ اًحلال هَلىَلْبي لغجی دس حلالْبي لغجی ثیطتش است 

تَاثغ تَصیغ  هسئلِ سبصگبس است.وِ ًتبیح هحبسجبت هب وبهلا ثب ایي 

ضؼبػی ثیي هَلىَلْبي آة ٍ ّش سبیت اص هَلىَل حل ضذُ دس 

پیًَذ ّیذسٍطًی ٍ ثش ّن وٌص آى سبیت ثب یًَْب اّویت داسد. 

 ،N1،N3،N7ثٌبثشایي تَاثغ تَصیغ ضؼبػی سا ثیي هَلىَلْبي آة ٍ

N6ٍ آدًیي N1،N3،N7، O6 ،گَاًیيN3،N4، O2ٍ سیتَصیي 

N1،N3،O2، O4 ( 5-خذٍل)تیویي هحبسجِ ًوَدُ این. ًتبیح دس

، دٍ لایِء وَئَسدیٌبسیَى Å4آٍسدُ ضذُ اًذ. دس فبصلِ ووتش اص 

اٍلیي لایِء  ρ1 هَلىَلْبي آة دس اعشاف ّش سبیت ٍخَد داسد. 

لایِ  ρ2 ٍالغ ضذُ است ٍ  r1وَئَسدیٌبسیَى است وِ دس فبصلِء 

لشاس  گشفتِ است.  r2وَئَسدیٌبسیَى دٍم است وِ دس فبصلِء 

ًطبى هی   DNAسا ثشاي ثشخی اص ثبصّبي RDFS (2ٍ3-ضىلْبي)

ّستٌذ وِ  للِّبي تبثغ تَصیغ ضؼبػی داساي دٍ  ًوَداسدٌّذ. ّوِ 

ّوِ سبیت  للِثبضٌذ. اٍلیي  هشثَط ثِ اٍلیي ٍ دٍهیي لایِ حلال هی

 O6آدًیي، N6ٍ N7 ٍالغ ضذُ است .  Å2/1ّبي ّوِ ثبصّب دس 

ّستٌذ. دس  للِتیویي داساي ثلٌذ تشیي   N3 سیتَصیي ٍ N4گَاًیي، 

 Å3دٍهیي لایِ وَئَسدیٌبسیَى دس فبصلِ حذٍد  DNAّوِ ثبصّبي 

دٍم  للًِطبى هی دّذ وِ ثلٌذ تشیي  (5-خذٍل)ٍالغ ضذُ است. 

ٍ  Å3/3 است وِ ثِ تشتیت دس N7 ثشاي آدًیي ٍگَاًیي هشثَط ثِ

Å3 ٌدٍم هشثَط ثِ  للِذتشیي ٍالغ ضذُ است. ثشاي سیتَصیي ثل N3 

دس  N1 آًگستشهی است ٍ ثشاي تیویي هشثَط ثِ  51/3است وِ دس 

دس  N7  ٍ N6آًگستشهی هی ثبضذ. ایي ًتبیح ًطبى هی دّذ وِ  3/3

دس تیویي N3 ٍ O4دس سیتَصیي ٍ  N3آدًیي ٍ گَاًیي، 

ّیذسٍفیلیه تشیي اتوْب دسایي ثبصّب ّستٌذ. ایي ثذاى هؼٌب ست وِ 

سبیت ّب فؼبلتشیي سبیت ّب دس ایي هَلىَلْب ّستٌذ ٍ ایي ایي 

لبثلیت سا داسًذ وِ دس پیًَذ ّیذسٍطًی یب ثش ّوىٌص ثب یًَْبي 

فلضي ضشوت وٌٌذ. ایي ًتبیح تَافك خَثی ثب ًتبیح تدشثی داسد. ثِ 

وشیه ثشاي پیًَذ ّیذسٍطًی ثیي  -ػٌَاى ًوًَِ دس هذل ٍاتسَى

تیویي دس  N3 ٍ O4 آدًیي ثب  N6ٍ N7 خفت ثبصّب، ثش ّوىٌص ثیي 

ضَد. ّوچٌیي ًتبیح تدشثی ًطبى هی دّذ وِ ثْتشیي  ًظش گشفتِ هی

، ثشاي سیتَصیي N7 سبیت ثشاي پشٍتًَِ ضذى آدًیي ٍ گَاًیي اتن

 [.10] است O4 یب N3   ثشاي تیویي  ٍ N3اتن 

 

 

 

 

 

 
 

 . آدویه ي آة  N7ومًدار تببع تًسيع ضعبعی بیه  -2ضکل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . سیتًسيه ي آة  N3ومًدار تببع تًسيع ضعبعی بیه  -5ضکل 
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( JQCS ) 

 
 . ي آة DNAبیه سبيتُبی ببسَبی  RDFSمقبديز  -8جذيل 

Site r1 (Å) ρ1 r2 (Å) ρ2 

Adenine     

N7 20/1 1429/0 30/3 8573/0 

N1 20/1 1000/0 85/2 9000/0 

N3 20/1 1111/0 15/3 8888/0 

N6 20/1 2222/0 45/3 7777/0 

Guanine     

N7 20/1 0909/0 00/3 0908/1 

N1 20/1 1111/0 15/3 8888/0 

N3 20/1 1111/0 00/3 8888/0 

O6 20/1 1667/0 00/3 8334/0 

Cytosine     

N3 20/1 1000/0 15/3 9000/0 

N4 20/1 2000/0 70/2 8000/0 

O2 20/1 1250/0 90/2 8750/0 

Thymine     

N1 20/1 0833/0 30/3 9166/0 

N3 20/1 1429/0 85/2 8572/0 

O2 20/1 1250/0 85/2 7500/0 

O4 20/1 125/0 00/3 8750/0 

 

 . وتیجٍ گیزی5

ي آصاد اًحلال گَاًیي اص سبیش ثبصّبي طهحبسجبت ًطبى داد وِ اًش

DNA .ّبي هىبى تبثغ تَصیغ ضؼبػی ّوچٌیي اص هحبسجِ ثیطتش است

ثشاي سیتَصیي  آدًیي ٍ گَاًیي، N7  ٍN6فؼبل ایي ثبصّب تؼییي ضذًذ. 

  است. O4یب  N3 ثشاي تیویي سیتَصیي ٍ N3اتن 
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